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SAMEWATTING
Berekening van de invloed van het  e lectr ische veld van
een hel ix  op de plaats van een proton in het  act ieve cen-
trum van papaine, van d.e invloed daarop van de polariseer-
baarheid van de otngevingf, het construeren daarvoor van een
hamiltoniaan die behalve lnductie ook dispersie bevat, het
aflelden dat deze dispersie een bovengrens geeft voor de
echte 4lspersie, het maken van een trpdel voor het berekenen
van de polarlseerbaarheden van moleculen net zo weinig nbge-
Ij. jk paranEters, het nadendn over de mogelijkheid dat het
inwendige van een hel ix ,  met z i jn e lectr lsche veld,  geschikt-
zaL zLjn als kanaal voor het transporteren van lonen, vooral
protonen, het  ontrderpen van een populat ieanalyse selke met
rdein ig moei te atoonladingen geeft  d ie zowel  bruikbaar z i j *
b i j  het  analyseren van t rends 1n resul taten van gol fnrecha-
nische berekenlngen a1s voor het  berekenen van het  u i threndige
electrische veld van een tnolecuul en het- bepalen van ge-
schikte p laatsen voor react ie met qroepen die posi t ieve
dan wel  negat ieve J.ading zoeken; a l  deze onderwerpen,
schi jnbaar zonder veel  onder l ing verband, zL)n in €€n z in
samen te vat ten.  Ze zL)n al lemaa1 bedoeld 6f  om theoreten
te helpen bi j  hun r^rerk aan biomoleculen,  6f  om biochemici
te helpen hun werk zel f  te doen.
A I I e  t ekenen  w i j zen  e rop  da t
van  Cys25  on tdaan  i s  van  z i j n
in papaine het  zwavelatoom
Dro ton  doo rda t  he t  e l ec t r i s che
@
{JJ
veld van de heLix hern in de r icht ing van een st j .kstof  atoon
in de r ing van HisI59 duwt.  Di t  dulren r"rordt  geholpen door
de polar iseerbaarheid van de omgeving.  Het achterbl l jvende
negat ieve zrdavelatoom is sterk nucleof ie l  en het  bewuste
proton kan later  gebruikt  worden om de pept idebinding van
he t  t e  sp l i t sen  subs t raa t  t e  he lpen  b reken .
De  d i r ec te  r eac t i eve ld  han i l t on i aan  gee f t  de  po la r i sa t i e
door een wi l lekeur ig gevormd nolecuul  van een wi l lekeur ig
gevormde omgeving.  Door deze polar isat ie rechtstreeks in
de hami l toniaan oD te nemen kr i jgen we ook de dispersie-
wisselvrerk ing.  Di t  is  gedemonstreerd in een berekening
van de krachten waalmee twee watermoleculen elkaar aantrek-
ken .  Me t  d i t  mode l  i s  he t  moge l i j k  i n  go l fmechan i kabe re -
ken ingen ia l l e r l e i  e f f ec ten  mee  t e  nemen  d i e  van  be lang
z i j n  i n  zee r  g ro te  mo lecu len ,  zoa l s  de  b i omo l -ecu len .
Het model  voor de polar iseerbaarheid van molekulen kan
gez ien  wo rden  a l s  een  ee rs te  s t ao  b i j  he t  be rekenen  van
po la r i sa t i eE f f ec ten  op  de  Cou lonbene rg ie  van  s tukken
e iw i t .  Deze  kunnen  i n t e ressan t  z i j n  i n  b i j voo rbee ld  de
he l i x -  en  be taD laa t s t r uc tu ren .  De  popu la t i eana l yse  kan
geb ru i k t  wo rden  om be te re  a toom lad ingen  t e  k r i j gen  dan
ve rk regen  we rden  me t  de  Mu l l i ken  ana l yse .  Da t  kan  van  pas
komen  b i j  mo lecu la i r e  dynam ica  en  ene rg iem in ima l i sa t i e -
be reken ingen .  Bovend j -en  kunnen  be te re  I ad j , ngen  m isch ien
b e t e r  r e a c t i e m e c h a n i s m e s  s u q g e r e r e n .
AIs de hel ix  inderdaad ionen kan t ransporte len hebben we
mischien de oplossing in handen van een reeks interessante
problernen,  Het zou een mooie i l lustrat ie z i jn van de
cordate manier  waarop de natuur haar zaken vaak regel t .
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